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分子動力学法による気体衝撃波のシミュレーション

越 光男暮,斉藤 務++,名児耶韓 '+'
松為宏幸書.高山和音暮事書

EXp-6ポチ./シャルにより相互作用している5120倍の7ルゴ'/顕子中を伝播する師申渡

を分子動力学法によりシミュL,-トした.計井された衝撃波背按の熱平街時の状態故はウゴニ

オの関係式から得られる値と良く一致し.このような少教の粒子を対象とした分子劫力学法に

よっても術世故現象が･シミュレート出来る辞が確定された｡また魚平南における状想見のみな

らず.析撃波面の好さ及び波面における密度プロ77イルも葵粥値とほは-鼓し.柄韓波の較
適や反射過程の放牧的な過程を分子レベルから解明する為の手段として分子動力学法が有用{･

あることが示された｡

t. はじめに

気体中を術申渡が通過すると.気体の温度.圧力.

帯皮は軽めて忠款に変化する｡このような急敵な変化

を伴う衝撃波面の桁道を理曲的に取り扱う場合.気体

を遜続的な物質の流れとみなす考え方と.原千 ･分子

の典合体として取り扱う考え方とがある｡前者の考え

方によれは.術革波の構造は曳体の粘性や熱伝導等の

巨視的な物理丑によって決められる｡魚体の粘性に基

づく正格応力が速度勾配に比例し (Newtonの法則)

また熱伝可が温度勾軌 こ比例する (Fourierの法則)

として.貧血 ･迎肋丑 ･エネルギーの三保存則を変形

するとよく知られたNayier･Stokesの式が得られる｡

この式の近似伊から術牢波の騎道を求めることができ

るが.求められた折や波の好きは.特に襲い衝撃波 (マ

ッ-歌Ms>2)の場合に.実凋鰍 こ比べてはるかに帝

い値となるgfは古くから指摘されているIJ.この不一

致は憩い前野波では波面における物理丑の変化があま
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りに急政であるために,正樹応力や熊伝か こ関する線

形法則が成立しなくなる群に竜田すると考えられてい

る｡

強い術舞妓において街畢波面が挿くなると.その中

での分子衝突の朔皮は減少し,この領域内では気体を

もはや連続体とはみなせなくなる｡この場合には的革

波現象を原千 ･分子の集団の状態変化として考える必

要があるが.そのための一つの方法として.洗体力学

に気体分子運動曲を取り入れる試みが古くからなされ

ている27.温度や圧力などの巨視的な状愚兄は気体を

依成する分子の速度分布開放から申出されるから速庶

分布関数を支配する方程式 (bltzmartn方程式)を導

入しこれを解けはよい｡BoltzmaLnn方程式も解析的に

は解けないが.比較的成功している近似解法として

bimodalモデルと呼ばれる方法がある｡この方法では

衝撃波の中{･は噛音速の気体と重曹適の魚体が混ざっ

ていると考え.術牢波面内の速度分布開放を折牢波前

方と後方の気体の熱平衡時の分布閑散の線形和で近似

する｡この分布的故は二つの速度で極大を持つが,そ

の妥当性についての理論的 ･実験的な取払はない｡

binodalモデルにより計昇された衝撃波の好きは奨故

億と良く一致している3)ちのの.波面の密度ブp7

7イルは必ずしも一致しない布が指摘されているl).

これらの例に明らかなように,流体力学方程式に基

づく取り扱いによる衝撃波の敵視的な舵適の解明には

限界がある｡分子の速度分布開放が駐めて急政に変化

する衝撃波面での故祝的な構造は分子 ･原子レベルか

ら考え-a必要があるが,そのための収も直鹿的な方法
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が非平衡分子動力学法である｡この方法では個々の分

子についての選曲方程式を解いて速度分布関数を直接

に求めるので.分子間相互作用のほかには近似なしに

術撃沈の切迫が求められる.非平衡分子動力学法によ

る衝撃波のシミAレ-シaI/は結晶l■や液体6)等の

高密度の媒体を対象として行われている｡一方,気体

中を伝播する析草薮については最近になってようやく

分子動力学法によるシミュレーシ9I/が開始された｡

気体中の術や波では分子の移動距離が椿晶や液体中よ

りけた追いに大きいため.これを分子動力学法で救う

ためには広い空間に分布している多故の分子の運動方

程式を長時間にわたって前分しなければならない｡こ

のような野犬な計井丘を必要とするシミlレーシat/

ち.近年のコ'/ビ4-タの高速化 ･大昏丑化によって

可能になりつつある｡Salomons帝1)は剛体球を対象

として折撃波のシミlI,-ションを行い.折撃波面内

では正揺応力と魚伝噂がニA-トt/および7-7)工の

法則から予潤される個よりも各 3々0および70%大きい

ことを兄いだしている｡こうした分子助力力学による

シミIL,-シ9ンは近似を用いずに解が求められる点

で佐れているが.取られた個敦の分子の限定された空

間でのシミAレーシ3'/によって.術守波のように急

敵に変化する現象の巨視的fz:状僚血がどの局皮正確に

予測できるかは明らかではない｡これを換肘するため

に.本研究{･tlより現粟的な分子間相互作用ポチ./シ

ャルを用いて気体中を伝播する衝撃波の分子動力学法

によるシミAL,-シJl/を行い,実放伐との比較をお

こなった｡ます拘られた衝撃波特性値をウゴ三オの式

から拘られる低と比較することによりその輪鹿を検討

し.ついで衝畢波の厚さと密度プ.,ファイルを乗換価

と比較した｡

2.計算方法

祈帝波の進行方向をZ軸にとり.L.･LT･Lの長方

形の領域中の5120個のAr原子をシミュレーションの

対象として計井を行った｡Ar原子の原子間相互作用

≠(r)としてはexp-6ポテンシャル

仰 =cl蓋 qp(a(トf))-蓋 (?)6](1)

を用いた｡ここでTは粒子同距離,ポチ･/シャ′L･J{ラ

I-タ【,0.4は各 .々引力の深さ.栓子の大きさ.

斥力ポテンシャルの聖書を表すパラノ一夕である｡高

温 ･高圧での物性に対して破棄である斥力部分につい

ては通常用いられるLetLnard-Jonesポチソシャルより

exp-6ポテンシャルの方が現実的{･あると考えられ

る｡用いたポテンシャルパラノ一夕は一化=123.2E.〟

=0.3866nm.a=14である｡今回の計井{･はすべての

場合についてL.=L,-10nm,LJ=200nmとした｡即

ち初期密度plはすべて一定でp1-0.0169g/cJである｡

これらの各々の粒子についての迎肋方程式を与えられ

た初期条件のもとでVerlet法を用いて解いた｡敢分の

時間刻みは2×10llSsとした｡研分を開始するために

は各粒子の配配と速度ベクトルを与えなければ'ならな

い ｡各粒子を体心立方構造を持つ格子点に配思した扱.

一様乱故によりこの格子点から変位させてランダムな

初期配匠を発現した.各粒子の速度ベクトルは速度分

布関数がTl-300KのMaxwell分科 こ従うようにモ'/

テカル｡法 (ここでは一様乱政を用いた合成棄却法を

用いた)に上り決定した｡初期圧力はPl=1.05MPa

である｡なお衝撃波前方の状態瓜を添字 1で,後方を

添字2で表す｡折撃波を発生させる前に.与えた初期

配皿にある粒子を完全な熟平衡状態に軽和させるため

に,NVT (粒子.体現.温度一定)集合に対する分

子動力学計井を5000ステップ実行した｡この計井にお

いては2-0及び2-L.の位位に完全群性反射壁をおき.

x及びy方向に対しては周期境界灸件を適用した｡温

度をT=300Kに保つために遺灰スケーt)I/〆法によ

り温度コントp-ルを行った｡また計井時間を塩揺す

るためにプ,ク･キービ./〆法を適用した｡即ち注目

する粒子から半径2rlm以内に存在する粒子のl)スト

を作り,このl)ストにある分子のみについて計井する｡

全ての牧子についてのlJストを作り.このリストは約

分10ステ,プ毎に更新する｡粒子開相互作用の計井に

おいて15nm上磨れている粒子との相互作用は魚祝し

た｡

系が十分に平衡状感に扱和した掛こ.t=0で2=0の

位G2にある完全鮮性反射壁などスト'/と考え,これを

一定速度Up{･Z位の正方向に動かし.術帝政を発生さ

せる｡Up-400-1200m/Sの範蹄で計井を行い.節

申渡速度U.･温度Tz･圧力PZを求め.ウゴニオ式か

ら特られる術畢波バラJ-タと比較する｡温度 ･圧力

等の状態且は分子集団に対して定虫される丑であるhl.

ビスト./前方の衝撃波の温度.圧力を求めるために

Z=0からヱ-L暮(=200nm)の間をA=lnmの小銃域

に分割した｡小領域kの温庶Tk及び圧力PLは次式によ

り求めた｡

･･=益 美･[(y･･-くV,･,2

十(Yp･-くV),)2+(Yd-くγ)･)2] (2)

A-昔kTA-読,il差響 叫 (3,

ここでNl.VAは小領域k中の粒子故.体現であり.rj
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Fig.2 Z-Idiagram forthepressurecontour.Up=1200m/sIPl=1･05MPa.

Tl=300K.

は粒子tと)'の匪鮭,(V'i.Yp･,VJ'･)は粒子1'の速度で

ある｡また(くV)..くγ),.くγ)∫)は小領域kの中の全

粒子の平均速度であり.十分多くのサンプルに対する

平均 (空間平均又は時間平均)をとれば くγ)̀=(γ〉

,=O.くV〉.-Upとなる｡(3)式の第 1風 土理想気体

のEE力であり,第2項は分子間力による非理想性から

の寄与である｡

比較のためにサゴニオ式から折軍政Jtラ}一夕を求

めたが.初気圧が1.05MPaと掛 ､ため.強い術拳波

では衝申渡背後の圧力が10MPa以上になる｡従って

理想気体の仮定は用いず,Kataoka8)によって求めら

れたexp-6ポチt/シャルに対して得られている非理

想気体の状態方程式を用いて衝撃波パラメータを計井

した｡

3. 着果及び考察

3_1 衝撃波の発生と衝撃波バラメーダ

ピス トンが動き出してから16pS毎の圧力プロフT

イルをU,=1000m/Sの場合について図1に示す｡こ

K8y8ktJGakkaishi.Vol･55.Not6･1994 -231-
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iカブ｡ファイルはlnm幅の微少セル中にある少故の粒子 (衝撃波作綾で50-70個軽度)についての平

均供から得られたものであり.サンプル故が少ないた

めにその変動が大きいが,ピストン駆動荘晩から発生した三

角形の圧縮波のパイルアップにより折牢波が形成されて

行く様子が分かる｡Up-1200m/Sの場合の街世故の形成

と伝拓の様子をヱIt等南面回として図2に示す｡

t-0{･発生した圧力波は16psまで11-定の速碇

で進行しているが肋塀波に転移するとその速度は戒只して

いる｡図2の(>)6psの負域での術申渡速度はすぐに定

常に連するが.この伝播速度は1685m/Sであり.ウ

ゴこオの式とKataOkaの状感方程式から求めた

偵 (1980m/ら)と塩めて良く一致する｡また衝撃波の

背綾に,衝撃汲迎庇より早く伝播する波の軌捗が人られるが

この伝播速度は2146m/Sであり.ウ='ニオ式から予

脚される斯学波背後のP波 (=uz+az.aは帝迎)の伝播逃既 (21

72m/S)にはば等しい｡一方,t<16psでの圧力波の伝播速度は2500m/Sであり.tl,

十azの速度よりも大きい｡この初期における速い圧力

波の伝播の税執ま明らかではないが.ピストン紫曲直

枚ではビスト･/前面の粒子の並進速度分布が非平衡に

なっていて,平衡時の平均並進速度より速い速度を持つ分

子が存在しているために実効的な音速が増大していると予想

される｡ただし.(2)式から求めたt<16psでのピストン前面の温度はt>16psでの析畢波背後

の温床とほは等しい｡正格波から衝撃波への転移過程

における並進自由度の非平衡性とその圧力波の伝播速

度に 及ぼす野 軌こつ いてはさらに詳しい解析が必要で
ある
｡
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同様にt='スト./駆動直接では伝描速度2490m/Sの渡

が伝播しているが.この鼓は40ps付近で術軽波と分

離している｡分離した後の衝撃波の伝播速度は回2と

誤差範囲内で同じであるが.衝撃波-の転移点が圧力

波より遅く.温齢こよって定故される波面は常に圧力

液面に先行している｡ただしここ{･用いている温度は

(2)によって定殺される平均適度にもとすく温度で

あって.系が熱平静こある串を示している訳ではない｡

圧力波と t温度'の鼓の挙動の追いは.むしろ衝撃波

面内IC並進自由度が非平衡分科 こなっていることを示

唆しているが,この点についても折世故面内{.の速皮

分布の辞紳な検討が必要である｡

国4にいくつかのピストン速度(-接触面粒子速度)

について分子動力学シミAレーシ｡I/によって求めら

れた衝撃波の定常速度をウゴニオの式による計耳括柴

と比較する｡ここ{･分子動力学法による衝撃波連取 土.

回1のような圧力波が定常に遊行している時間鶴城に

おいて.圧力が (P.+P2)/2に苛しくなる点の軌跡か

ら求めた｡特られた折牢波速度はウゴニオ式の縫巣と

良く一致している｡図4において断筆波背後の温度及

びEf力に関しても比較したが,速度同様に良く一鼓し

ており,折撃波現如 '･少なくともその平衡物性値に関

する限りは.500蝿 度の少数の粒子を対象にした分子

動力学計掛 こよってシミュレートできる串が結曲され

る｡

3.2 衝撃波の構造

気体中を伝播する衝撃波中に故少空間を考え.この

中に存在するごく少政の分子のみを観測したとすると･

この少政の分子柴田の圧力や温度は回tに示されるよ

うに大きく変数している｡顎験的に観潤される密度変

化や圧力･温度等の巨視的な丘と分子動力学法の結果

を対応させる場合には.統計的に十分な血のサンプル

粒子についての平均値を用いなければならない｡衝撃

波背按の温度や圧力については広い空間例域について

の平均供を求めればよいが.斯学鼓の舵遁 ･厚さを調

べる場合にはZ軸方向の空間分解能を高くする必要が

ある｡定掛 こ伝描する衝撃波に関しては,時間平均を

とることにより空間分解能を8は わずにサ'/プル粒子

敦を増加させる群が出来る｡分子動力学法により求め

られた衝撃波速度を用いてZ飴を衝撃液面に固定した

座標系に変換し.Z=1rLmの餌の散少領域の温風

圧九 蘭皮についての時間平均を求めた｡温度及び圧

力プロファイルから求めた所帯波速まが互いに-鼓し,

かつ一定である時間前域について.30000-50000ステ

,プ (60-loops)にわたり.時間平均をとり,衝撃

波面のプF,7Tイルを求めた｡得られた結果の一例を

図5に示す｡図2及び3からも解るように.圧力 ･中

皮{･定虫される折撃波面に先行して温まで定虫される

波が伝播している｡温度の波が圧力･密度の波に先行

することはMuckenfuss3'によるbitnodalモデルによ

る計井でも示されている｡

図5のようなプp7,イルから衝撃波の厚さを評価

することが出来る｡通常術革波の厚さBは.例えは密

度プt,7,イルの場合では奄庇変化の叔大勾配の道政

で定荻される｡

KayakuGakkaishi･Volt55･No･6･1994 -233-



1 2 3 4 5 6

MsFig.6 Comparisonoftheshockthicknesswi

tJleXPedmentalaLrLdtheoredcalydues.clod points:presentmolecul
ardymi cssinuhdon.opencircles:a perimen也Idata
bySdmidtI8-.tq)Wardtriangles:experimental

databyRob･benaJldTdbotll'.dowTIWard t也 ngles:expe血
entaldatabyCamactn.squ打飴:experimentaldata

byRusselll2'.crosses:e9lperimentaldatabyLim
zeraJldHomign･Solidmzve:Calcuhtedbythebimodalmod

eln,chaiJIcurve:CalculatedbyusingtheNavier-Stokesequa

-tionsl).6=(p･-p･)(i)-1

(4)同様の式によって温度.圧力プロ77イルに対して

も呼さが受流される｡計井データをスプライl/閑故

によりフィッティングして (4)式に従って厚さを求め

たが. 7ィ･,ティン〆の訴追抱囲内 (±13%)で

いずれの定跡 こ上る厚さも互いに一致した｡斯申渡の好きは,衝撃波によ

る密度変化に伴う屈折率の変化を光の反射串の測定か

ら検出する方法9)守屯チビ-ムの減SEから密度変化を検出する方法lO)

守により多くの研究者によって抑定されている｡枕滞可能な軽

度に衝撃波の厚さを引き延ば'すために,これらの脚定はい

i'九も比較的低圧下で行われており,今回のPl=1.05MPa{･

のシミュレ-シSlI/の括黒とは直接の比較は出来ない｡し

かしながら砺撃波の厚さは粒子の平均自由行軌 こ比例す

ると考えられるの{･.通常は析世故の好きを平均自

由行程で規格化して実験値と理鎗俄の比較がなされている｡ここで

は次式で走去される析革波前方での平均自由行程Alを用い

て突放倍との比較を行った｡音 -JfR- Zo･L
l,(早 ) (5)ここでnlは術世故前方での政密度.o(2･壬〉(kT/∫) は衝突前分でTl=30

0KのArの場合にはその低は1.D93である｡今回のシ''ユL,-シ9･/の場

合.(5)式から求めた衝撃波前方の平均自由行程は5

.40nmであった｡平均自由行程で規格化した計昇値と抑定価の

比較を図6に
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-2 0 2 42/入1 6 8Fig.7 Comparisonof
thedensityprofileatMs-4.4obtainedbythemo

lecuhrdymi csim血tion(opencircles)withtheexperimentaldataatMs-

4obtainedbySdlmidt)D'(solidw e).計井モデルの妥当性を告 じる為に十分ではない1)の 検討の為に必要であり,これらは今後の

課頓として残で.衝撃波面のプロ77イルを直接比較した

結果を回 されている｡7に示す｡ここで実鼓俵 (実

線)としてはSdlmidtの論文 (文献10)の回

6のデータ (Ms=4)を読みとってスプライン関数で近似した

ものである｡なお本研究のシミュt/-ショ'/

はMs-4.4の場合{･あり.実鼓値のマ ･J-衣 (Ms=4

)よ り若干大 きいが.Schmidtの実験結果にJ:

九はMs=4と6の場合で規格化したプE'77イ

ルに大きな追いは無い｡最大密度勾配から求めた厚さはシ

ミュレ～シ9ンの結果の方が長いが,図7から明らか

なように,プFZ7lTイル全体の様子は非常に良く

一致している｡4.着 論気体中を伝描する衝撃

波が,赦少な休耕中の限られた数の粒子の運動を対象

とする分子肋力学シミlL'-ションによってどの種皮括度

良く検肘できるのかを明らかにすることを8的として.

10×10×200nmの体構中の5120個のA

rを対象とする分子動力学シミAレーションを行った

｡このように限られた個数の粒子であっても十分に長

時間にわたる時間平均をとることによって.衝撃波背

後の温度 ･圧力 ･密度などの状態丑や衝撃波速度はウゴニオ

式の僻と良く一女する｡また衝撃波の厚さやプp7

7イルを実験値と比較したが,大きな矛盾はなく.この

ような分子動力学シミ1レ-シ3

I/が分子レベルから術軍政現象の木質を解明するのに

有用であることが示酸される｡ビスト1/駆動直後

の正拍波内部の並進速度分布の非平有性や衝撃波面での速度分

布のより辞細な検肘が,Zf椿波から衝撃波への転移の枚鞍やBimodalモデルの
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Moleculardynamicssimu一ationofshockwavesingasphaseAr

byM.KOSHI+.T･SAITO叫.H.NAGOYA''+

H.MATSUI+andK.TAKAYAMAH+

Sh∝kwavesingasphaseArwereinvestigatedbymeansofthemoleculardynamics

simulation.Byusingexp-6intermolecdarpotential,calctdationswereperformedfor5120Ar

atomsconfinedinaboxoEIOxlOx200mm.Shockwarevmsgeneratedbymovingtheend

walltothez-axisdirectionandvelocitiesofeachatomsinfrontofthewallwerecalculated.

Temperature,pressureanddensitywereestimatedasafunctionofdistancebyaveraging

appropriatequantitiesinverythincells.Thesepropertiesatthethermalequilibriumbehind

shockwaveswereingoodagreementwiththevaluesobtainedfromHugomiotrelations.

Densityprofilesanditsthicknessattheshockfrontagreedwellwiththeexperimentaldata.

InspiteofverysmallnumbersofAratomsh averysmallsamplingyolume,the

macroscopicquantitiesbehindsh∝kwavescouldbeevaluatedwellbythepresent

molecuhrdynamicssimulations.Itwasalsoshown thattJlemOleculardytumicssimuhtion

providedtheusefultoolsfortheunderstandingoEtheshockwavestructweonthebasisof

microscopicintermolecularinteractions.
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